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RESUMEN

La modelizaciéon mediante el uso de modelos quimicos y de transporte supone una
herramienta eficaz para la toma de decisiones por parte de los encargados de la gestion
medioambiental. La estimacion de las emisiones, biogénicas y antropogénicas, supone una
pieza clave, ya que proporciona al modelo quimico el escenario potencial de emisiones. La
modelizacion de las emisiones requiere tener en consideracion diferentes aspectos,
principalmente relativos a la desagregacion temporal, la distribucion espacial y la especiacion
quimica de los datos, para su posterior utilizacién como entrada en un modelo fisico-quimico.
En este trabajo se presenta un modelo de emisiones que proporciona una estimacion de las
emisiones antropogénicas (trafico e industrias) y biogénicas para el area de Huelva-Sevilla.
La estimacién de las emisiones se utilizd en un ejercicio de modelizacion fotoquimica
realizado sobre el area de estudio.

Palabras clave: modelizacion emisiones, antropogénicas, biogénicas, desagregacion
temporal, distribucion espacial, especiacién quimica

ABSTRACT

Chemical and Transport Models (CTM) are useful tools for Air Quality Authorities trying to
evaluate the efficiency of an emission control strategy. Emission Models are key components,
because they provide to CTM 3D fields describing features of pollutant emissions. An
Emission Model processes different information to convert emissions to the resolution
required by the CTM. In particular the Emission Model must perform the temporal
modulation, the spatial allocation, and the chemical speciation. In this work an Emission
Model for Huelva-Sevilla area is presented. The inventory includes biogenic and antropogenic
(on-road traffic and industrial) sources.

Key words: emission model, biogenic, antropogenic, temporal modulation, spatial allocation,
chemical speciation

1. INTRODUCCION

La atmosfera es un sistema fisico-quimico complejo, en el que se suceden una gran diversidad
de reacciones quimicas y las masas aéreas son transportadas en funcion de las condiciones
meteorologicas y orograficas de la zona. La emision de compuestos quimicos gasesos, tanto
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procedentes de fuentes naturales como de fuentes antropogénicas, supone la introduccion de
compuestos reactivos a la atmoésfera, que tendran un impacto sobre diferentes problemas
ambientales, como la degradacion de la calidad del aire, la exposicion a compuestos
contaminantes de seres humanos, vegetacion y materiales, el cambio climatico, etc.

La simulacion realista del impacto de las emisiones gaseosas en una determinada zona parte
necesariamente de la utilizacion de herramientas de modelizacion de ultima generacion
capaces de reproducir con suficiente realismo los diferentes procesos involucrados, asi como
de la mejor informacion de base disponible.

En la actualidad, se considera que la mayor incertidumbre en la estimacion de las
concentraciones de contaminantes secundarios (como es el caso del 0zono), se encuentra en la
estimacion de las emisiones, tanto cualitativa como cuantitativamente (en tanto que
constituyen la base de toda la reactividad quimica); de esta manera, seria razonable pensar
que la mejora de la evaluacion de las concentraciones de ozono y otros compuestos quimicos
pasa en gran medida por una mejora de la estimacion de las emisiones.

Para que el modelo de emisiones pueda servir de entrada a la modelizacidon fotoquimica, es
necesario realizar una estimacion de las emisiones en cada una de las celdas del dominio de
los diferentes compuestos quimicos que intervienen en la fotoquimica atmosférica, como por
ejemplo, los 0xidos de nitrogeno (NOy), los compuestos organicos volatiles (VOC), el didxido
de azufre (SO,), y el acido nitrico (NH3).

El modelo de emisiones incluye las emisiones de la vegetacion, del trafico vehicular y de las
industrias. La estimacion de las emisiones se realizd para los tres dominios anidados que
posteriormente se emplearian en el modelo fotoquimico. Un dominio que cubre la Peninsula
Ibérica (resolucion de 24km), un dominio que cubre el Sur-Oeste peninsular (resolucion de
6km) y un dominio que cubre la zona de Huelva-Sevilla (resolucion de 2km). En todos los
dominios la resolucidon temporal es horaria.
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Fig. 1: Descripcion del esquema de procedimiento empleado en el calculo de las emisiones.
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La especiacion quimica de las emisiones se realizd de acuerdo a las propuestas por los
organismos Europeos y Americanos, y siempre teniendo en cuenta los mecanismos quimicos
integrados en los modelos de tercera generacion.

De esta forma, la modelizacion de las emisiones, tanto de origen biogénico como
antropogénico, requiere partir de unos datos de entrada (meteorologia, usos de suelo,
caracteristicas de la industria, etc.), aplicar una metodologia o algoritmo de calculo, de forma
que obtengamos la estimacion de las especies quimicas necesarias para la modelizacion
fotoquimica, en la resolucion espacial y temporal adecuada. En la figura 1 se resume dicho
procedimiento.

2.DATOSDE ENTRADAY METODOLOGIA

El modelo genérico para la estimacion de las emisiones gaseosas de una fuente determinada,
puede escribirse como el producto de dos variables, el nivel de la actividad i que produce la
emision del contaminante j (Aj); y el factor de emision del contaminante j (EF;;) (EEA, 2003):

Eij = Aij : EFij

No obstante, generalmente, la estimacion de las emisiones es mas complejo, ya que las
emisiones dependen de otras variables. Asi por ejemplo, las emisiones vehiculares dependen
de la velocidad, tipo de combustible, etc. Se desarrollé un modelo de emisiones para tres tipos
de fuentes diferenciadas: biogénicas, vehiculares e industriales. En la figura 2 se muestra el
esquema seguido en el desarrollo del modelo de emisiones.

2.1. Modelizacion de las emisiones biogénicas

Para el modelo de emisiones biogénicas se utilizo el algoritmo de GUENTER éf al. (1993),
convenientemente adaptado a las peculiaridades de la Peninsula Ibérica. Este algoritmo
incorpora factores de emision por usos de suelo e informacién meteorologica.

Para conocer la cobertura de uso de suelo para cada uno de los dominios de estudio, se
utilizaron los datos procedentes del proyecto CORINE, con una resolucion aproximada de
lkm (0.0083 grados). Debido a la falta de datos de factores de emision y biomasa que diesen
cobertura a los diferentes dominios de trabajo (peninsular, regional y provincial), se recurri6 a
los datos recopilados en trabajos anteriores para el area de la Comunidad Valenciana y
Catalunya (GOMEZ, 1998). Estos factores de biomasa y emision, estimados para cada mes
del afio, se asignaron a cada una de las celdas de 1km x 1km.

Las emisiones biogénicas dependen directamente de las condiciones meteroldgicas,
concretamente de la radiacion y la temperatura. Para incorporar las variables meteorologicas
procedentes del modelo meteoroldgico (con resolucion horaria) a los datos de la malla de
1kmx 1km se sigui6 un enfoque botfom-up, en el que el valor total de la emision se obtiene por
la agregacion de las estimaciones efectuadas para cada celda. De esta forma, se estimaron las
emisiones biogénicas de isopreno, monoterpenos y OVOC para los dominios de 24, 6 y 2km.

La especiacion quimica se elaboro siguiendo las categorias definidas en el mecanismo Carbon
Bond 4 (CB4). El isopreno dentro de la categoria ISOP (isopreno). Los monoterpenos se
distribuyen en ALD?2 (acetaldehido y otros aldehidos pesados), OLE (enlace olefinico C=C) y
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PAR (enlace parafinico C-C). Los OVOC se distribuyen en las categorias OLE, PAR y NR
(compuestos no reactivos). Los monoterpenos también se distribuyeron en la categoria
TERPB (monoterpenos) utilizada para estudios de formacion de aerosoles.

2.2. Modelizacion de las emisiones de trafico
Como estimacion de las emisiones de trafico correspondientes a los dominios exteriores, 24 y
6km, se tomaron los datos ofrecidos por el proyecto europeo EMEP/CORINAIR.

Para el dominio de mayor resolucion, 2km, el modelo de emisiones de trafico incluyo las
emisiones en caliente, en frio y evaporativas, teniendo en cuenta el parque de vehiculos, la
distribucion y velocidades por tipos de vias, las distancias medias recorridas, el consumo de
combustible, las caracteristicas de los combustibles y las temperaturas ambientales minimas y
maximas. Todos estos datos se procesaron siguiendo la metodologia EMEP/CORINAIR
(EEA, 2003), con el programa proporcionado por dicho proyecto, COPERT III, obteniéndose
los resultados en toneladas/afio para la zona de estudio, y para las siguientes especies
quimicas: NOx, SO2, CO, y NMVOC (compuestos organicos volatiles distintos al metano).

Una vez estimadas las emisiones totales para el area de estudio, se realiz6 la desagregacion
espacial (enfoque fop-down), siguiendo la configuracion de la red vial, y realizando la
distincion entre tres tipos de vias: urbana, carretera y autopista.

Para la desagregacion temporal se consider6 una distribucion mensual homogénea, y para la
distribucion horaria se emplearon perfiles horarios de intensidad de trafico. Los perfiles
considerados son promedios de los datos de intensidad medidos y presentados en DELGADO
(1997). Se emplearon dos tipos de perfiles, uno caracteristico de los dias festivos y otro de los
dias laborables.

En la especiacion quimica de los NMVOC se utilizaron los diferentes perfiles quimicos en
funciéon de las categorias de vehiculos, definidos por NTZIACHRISTOS (2000).
Posteriormente se procedio a determinar el aporte por especie a cada una de las categorias del
mecanismo CB4.

2.3. Modelizacion de las emisiones industriales

Al igual que en el caso de las emisiones de trafico, para las dos mallas exteriores (Peninsular
y Andalucia) se emplearon las emisiones propuestas y calculadas dentro del marco del
proyecto europeo EMEP, una vez convenientemente adaptadas a la resolucion y proyeccion
geografica.

En el dominio de la zona de Huelva-Sevilla, las emisiones industriales incluyeron registros
reales de emision de las industrias mas importantes del entorno de la Ria de Huelva. El
caracter anual de dichos registros hizo necesario definir un perfil temporal atendiendo a las
caracteristicas de cada una de las empresas.

Las emisiones de origen industrial se dividieron en dos tipos: superficiales (o de area) y
puntuales. Las primeras proceden de fuentes difusas, y se asume que estan distribuidas dentro
de una zona geografica establecida. Es este el caso de pequefias y medianas industrias que no
tienen chimeneas altas. Las fuentes puntuales, se calculan de forma individualizada para una
determinada industria, ya que debido a su tamafio, produccion, grado contaminante, etc. es
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necesario una cuantificacion especifica. Su posicion geografica estd bien definida y el modelo
fotoquimico tiene un tratamiento especial para este tipo de fuentes. Es el caso de, por ejemplo,
las centrales térmicas de produccion eléctrica.

Posteriormente se realizo la especiacion quimica de las emisiones horarias atendiendo a la
especiacion genérica propuesta por la Agencia de Proteccion Ambiental Americana (EPA),
que recoge mas de 100 tipologias de empresas.

2.4. Ajuste del modelo de emisiones

El ajuste del modelo de emisiones consistio basicamente en la comparacion de los resultados
obtenidos mediante el modelado, con los resultados obtenidos en otras fuentes. De esta forma,
se realizaron dos comparaciones principales:

- Comparacion con los datos ofrecidos por el Inventario de Emisiones de Andalucia para el
afio 2001. Notar que el inventario de emisiones tiene una resolucion espacial provincial, y
una resolucidon temporal anual, mientras que la estimacién de las emisiones tiene una
resolucidn espacial de 2km y una resolucion temporal horaria.

- Comparacion de ordenes de magnitud con los resultados de emisiones obtenidas en otras
Comunidades Auténomas. Puesto que las emisiones varian en funcion de la meteorologia,
de la localizacion geografica, de la configuracion de la red vial y también de la tipologia
industrial, la comparacion con datos procedentes de otras regiones (aunque tengan una

mejor resolucidon espacial y temporal que en un inventario de emisiones) es siempre
limitado.

MODELO DE EMISIONES

ENTRADAS. EMISIONES BIOGENICAS.
Usos de suelo Mbdelo Guenter et al. (1993)
Factores de emusion y biomasa. || || Isoprens, monoterpenns, oVOC.
Meteorologia. Especiacion quimica.
Emisiones horarias.
MAPA ESPACIAL
DE EMISIONES.
Fuentes:
f Biogénicas
Red vial (urbanas, carreteras, autopistas) EMISIONES DE TRAFICO. Trén%cu_b
Intensidad de trafico. Industriales,
Composicion del parque automotor. Modelo EW‘D’{CORENAIR'CO‘DERT . 15 especies quimicas
WVeloddad media de drculacion H—r NO=, VOC, CO, 502 e e e
Caracteristicas de los combustibles. Especiacion quimica.
Perfiles de trafico mensual y horano. Emisiones horarias.
e 7 EMISIONES INDUSTRIALES.
Localizac on de las industrias.
Cgracta‘isticas dela chimenga_ (altura, Modelo Fuentes drea
thame_tro, tempe_ratura de emision, Modelo Fuenies Puntuales.
velocidad de sahda) T ] NOx, VOC. CO. 802, NH3.

Perfil de emision mensual y horario

s . : : Especiacion quimica
Especiacion quimicapor ipo de industria.

Emisiones horarias

Fig 2: Esquema de calculo (entrada y salida) del modelo de emisiones.
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3. RESULTADOS

Para el ejercicio de modelizacion fotoquimica se escogieron dos periodos en los que las
condiciones meteorologicas fuesen distintas, pero que diesen lugar a niveles altos de ozono en
el area de Huelva-Sevilla. Las caracteristicas del ozono hacen que sus niveles sean mas altos
durante los meses de verano, en los que hay méas horas de sol (concretamente radiacion solar
ultravioleta) y las condiciones meteoroldgicas favorecen la recirculacion y el estancamiento
de la masa aérea. Los periodos escogidos fueron: del 10 al 16 de agosto de 2003, y del 15 al
19 de junio de 2004.

3.1. Emisiones biogénicas

La vegetacion constituye una fuente importante de compuestos orgéanicos volatiles, la elevada
reactividad de algunos de estos compuestos, hace necesaria su consideracion en la formacion
de ozono. En la literatura cientifica reciente se encuentran diferentes estudios que ahondan en
la relacién entre las emisiones biogénicas y la contaminaciéon por ozono (TAO, 2003)
(THUNIS, 2000).
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Fig 3: Mapa de emisiones biogénicas para el episodio del 10 al 16 de agosto de 2003
(resolucion 2km). Se representan los valores maximos y promedios para isopreno y
monoterpeno; los cuadrados negros representan de izquierda a derecha, las ciudades de
Huelva y Sevilla.
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GUENTHER (1995) atribuye un 92, 88 y 77 % de las emisiones de isopreno, monoterpenos y
OCOV, respectivamente, a la biomasa foliar. Un 8, 10 y 8 % de las emisiones de isopreno,
monoterpenos y OCOV, respectivamente, se atribuye al suelo. Un 14% de las emisiones de
OCOV son de origen antropogénico, y las emisiones de isopreno y monoterpenos
antropogénicas son despreciables.

Las figuras 3 y 4 muestran las emisiones biogénicas, concretamente las emisiones de isopreno
y monoterpeno, para los dos episodios. Se representan el maximo horario de cada episodio, y
el valor promedio. La diferencia en las emisiones entre los dos episodios se debe a la
dependencia con la radiacion solar y la temperatura.
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Fig 4: Mapa de emisiones biogénicas para el episodio del 15 al 19 de junio de 2004
(resolucion 2km). Se representan los valores maximos y promedios para isopreno y
monoterpeno; los cuadrados negros representan de izquierda a derecha, las ciudades de
Huelva y Sevilla.

El isopreno es emitido por las plantas cuando estdn expuestas a la radiacion solar. Las
emisiones son mayores cuando aumenta la temperatura, pero soélo hasta cierto valor. Su
formacion y emision esta directamente relacionada con la fotosintesis.
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Los monoterpenos constituyen un grupo del que se conocen mas de 1000 estructuras. Su
emision solo depende de la temperatura, por lo que son emitidos por las plantas aun en
ausencia de radiacion solar.

En el célculo de las emisiones biogénicas buena parte de la incertidumbre procede del factor
de emision, ya que la gran diversidad vegetal y la compleja interaccién con los factores
meteorologicos implican una elevada incertidumbre en la estimacion de este tipo de
emisiones.

SIMPSON ét al. (1995) presenta una valoracion de las emisiones biogénicas para Europa,
indicando que un factor 3 constituye un limite minimo para la incertidumbre de las emisiones
totales en el ciclo anual. Indica también que es probable que los factores de incertidumbre
sean sustancialmente mayores (entre 5 y 10) para el caso de valoraciones episodicas. Estas
estimaciones coinciden con la aportada por el Inventario de Emisiones de Andalucia para el
afio 2003, donde se indica un rango de incertidumbre del 100 al 300% para las emisiones
biogénicas.

3.2. Emisiones de trafico

El trafico, y especificamente el trafico vehicular, es el responsable de una emision importante
de gases contaminantes a la atmosfera. Las emisiones debidas al trafico representan una
fuente importante de monoxido de carbono (CO), de 6xidos de nitrégeno (NOx), y en menor
medida de compuestos orgéanicos volatiles (VOC).

En la figura 5 se representa el maximo horario y el promedio de las emisiones de CO y NOx.
Se observa que las emisiones mas importantes se encuentran en la carretera principal que une
Huelva con Sevilla, y Sevilla con Cadiz.

La gran cantidad de elementos que determinan las emisiones reales del trafico vehicular es
muy grande, por lo que debido a la limitacioén en el nivel de conocimiento o a la falta de
informacion, el modelado de emisiones de trafico tiene un elevado grado de incertidumbre.
COLVILE et al (2001) indica que en el periodo anual, los inventarios pueden presentar
factores de incertidumbre de hasta un factor 2, para una zona que corresponda con una ciudad
completa, pudiendo aumentar para tramos especificos de vias y en escalas menores de tiempo
hasta un factor 10. KUHLWEIN y FRIEDRICH (2000) asignan un factor de incertidumbre de
1.5 para un inventario anual de las emisiones de NOy y VOC de la zona oeste de Alemania.

En el Inventario de Emisiones atmosféricas de Andalucia se asocia un rango de error tipico
del 50 al 150% al trafico rodado, y de hasta el 300% para el caso de otras fuentes moviles y
maquinaria.

3.3. Emisiones industriales
Huelva es uno de los centros industriales mas importantes dentro de Espafia, con una amplia
variedad de industrias, que comprenden desde industrias quimicas a industrial alimenticias.

Como puede observarse en la figura 6, las emisiones industriales quedan confinadas en el
entorno proéximo a la ciudad de Huelva, y proceden de tres poligonos industriales: Tartessos
(San Juan del Puerto), Nuevo Puerto (Palos de la Frontera), y Punta del Sebo (Huelva). Estos
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poligonos representan una fuente importante tanto de oOxidos de nitrdgeno como de
compuestos organicos volatiles.

La diversidad y complejidad del sector industrial se refleja en la dificultad para la estimacion

de sus emisiones, que requiere de informacidon especifica de cada centro industrial: tipo y
cantidad de combustibles consumidos, niveles de produccion, calendarios laborales, etc.
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Fig 5: Mapa de emisiones de trafico (resolucion 2km). Se representan los valores maximos y
promedio para el monoxido de carbono y los 6xidos de nitrogeno (NOx = NO; + NO). Las
escalas de emision de han ajustado para poder representar las carreteras de menor trafico. De
esta forma para el caso del CO, la emisién maxima horaria es de 106 kg/h, y 1a media de
64kg/h; para el caso del NOx, la maxima es de 28 kg/h, y la media de17 kg/h. Los cuadrados
negros representan de izquierda a derecha, las localidades de Huelva y Sevilla,
respectivamente.

En el Inventario de Emisiones de Andalucia para el afio 2003 se asocia un error del 50 al
150% para la emision de 6xidos de nitrégeno y VOC.
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4. CONCLUSIONES

La metodologia descrita para la realizacion del modelo de emisiones permite cubrir tanto los
dominios de menor resolucién, como los dominios de alta resolucion espacial. El modelo se
ha dividido en tres submodelos: biogénico, trafico e industrial, de forma que se pudiese
simular de la forma mas realista posible la contribucion de los distintos tipos de fuentes.

Para la especiacion de las emisiones se empled el mecanismo quimico Carbon Bond 4, uno de
los mecanismos mas ampliamente utilizado en la literatura cientifica, e integrado en la
mayoria de los modelos fotoquimicos.

El modelo combina el enfoque boffom-up, y el top-down, dependiendo de la informacion
existente para cada una de las resoluciones espaciales.

La estimacion horaria de las emisiones, y la integracion de los compuestos quimicos que
intervienen en la formacién fotoquimica de ozono, permiten su integracion en modelos
fotoquimicos de ultima generacion, como el CAMx o el CMAQ.
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Fig 6: Mapa de emisiones industriales (resolucién 2km). Se representan los valores de
emisiones horarias para monoxido de carbono y 6xidos de nitrogeno (NO + NOy). Los
cuadrados negros representan de izquierda a derecha, las localidades de Huelva y Sevilla,
respectivamente.
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